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The 　behavior　of 　supercooled 　polymer　melt 　composed 　of 　short 　chains 　with 　ten　beads　between　rapidly 　oscillating 　plates
is　simulated 　by　using 　a　hybrid　simulation 　of 　rnolecular 　dynamics　and 　computational 　fluid　dynamics．　The　flow　profiles
of 　polymer 　melt 　near 　an 　oscillating 　plate　are 　quite　different　frorn　those　of 　Newtonian　Huid．　 The　viscous 　boundary

layer　of 　the　melt 　ismuch　thinner　than　that　ofthe 　Newtonian　fluid　due　to　the　shear　thinning　ofthe 　melt ．　Thエee 　different
rheologic 謎 regimesj ，e．，山e　viscous 伽 id，　viscoelastic　liquid，　and 　viscoelastic 　solid 　regimes ，　form　over 　the　oscillating

plate　according 　to　the　local　Deborah　numbers ．　The　melt 　behaves　as　a　viscous 　fiuid　when 　wTR ≦1，　and 　the　crossover

between　the　liquid−1ike　and 　solid
−like　regime 　takes　place　around ω τ

α
rv 　1（where ω is　the　angular 　frequency　of 　the

plate　and 　TR 　and 　T
α

are 　Rouse　and α relaxation 　time，　respectively ）．

　 本研 究 で は 高 速 に振 動す る平板問で の 高分子溶液の 振舞 をマ

ル チ ス ケ
ール シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン に よ っ て 解 析 し た ．Fig．1 に 本

研 究で シ ミュ レ
ー

シ ョ ン を行 っ た 系 の 略 図 を示 す．平板 問の 距

離 2H は高 分子 を構成 す る一つ の原子の サ イズ σ の 数千倍程度．
具体的 に は，2H ＝1600σ ，　3200σ に つ い て 計 算を 行 っ た，高分子

溶 液 の 巨 視 的 な流 れ は，連 続 体 モ デ ル の 運動 量 保 存 式 に よ っ て

計算 され る．こ こ で ，各計算点 で の m 方向の 流速 v
＝

は そ の 点

で の 局 所 的 なせ ん 断応力 aXtJ の y 軸 方 向 の 勾 配 に よ っ て 変 化す

る，通 常 の ニ ュ
ートン 流 体で は，応 力 と流速 の 空 間勾配の 間 に

比例関係，cr＝，
」
＝

μ∂Vx ！Oy，が あ る こ と が 知 られ て い る の で ，そ

の 比例 定 数，即 ち粘性 係 数 μ さ えあ らか じめ 決 め て お け ば，各

点 で 求め た流 速か ら各点で の 応 力を求め ，そ の 瞬間 の 流 速変 化

を計算す る こ と が で る，しか し，高 分 子溶 液 に は そ の よ うな単

純 な比 例 関係 は存在 しない ．あ る 時刻で の 各計算点の 応 力は 同

じ時刻 に お け る そ の 点で の 巨 視 的 な流 速 や変 位だ け で は 表す こ

と が で きず，そ の 流 体要 素が経験 した 過去 の 変形速度 の履歴 に

よ っ て 変化す る 原子 ・分子 レベ ル で の 高分
．
子の 配 置，形状 に依

存す る．即 ち，σ xy （t）＝F ［5・Ctt）］，　 t’

≦ t，こ こ で ，　 ilは ひず み 速

度，F 囹 は
Af

の 汎 関数 を表す．

　我 々 の マ ル チ ス ケ
ー

ル モ デ リ ン グで は ，各計 算 点 で の 分 子 レ

ベ ル で の 高分 子 の 運動 を計算す る ため の 小 さ なセ ル を．各計算点

に貼 り付 け て お き，そ こで 局所 的 な 流 速場 と 過 去 の 履 歴 に基 づ

く分子 レ ベ ル で の 情報か ら分子 動 力 学 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を行 い

応力 を求め る．こ の 方法 を用い る こ とで ，高分子溶液 に特徴 な

粘弾 性効果 や履 歴 効 果 を正 確 に シ ミ ュ レーシ ョ ン す る こ とが で

きる．〔L2）

　Fig．2 に振 動 平板 上 で の 高分 子 溶液の 速 度分 布 と ナ ビエ
・
ス

ト
ー

ク ス 方程式 よ っ て 計算 され た 通 常 の 粘 性 流 体 （ニ ュ
ートン

流体 ）の 比 較 を 示 す．両者 を比 較す る と，振動板 か らの 位 置 （y一

軸方 向 の 距離 ） に よる 流 速 Vz （x一軸方 向 の 流 速）に 明 ら か な違 い

が分 か りる．す なわ ち，通常 の 粘性流体溶液 と異 な り高分 子 溶

液で は振動板か ら遠ざか るに従 い よ り急 激 に流 速 が低 下す る こ

と が 分 か る．こ れは 高 分 子溶液で は 局所的 な力学特性が 局所的

な流 速 場 に よ っ て 大 き く変わ る こ とに よ る．高分 子 溶液 の 粘 性

は，速度勾配が 大 き くな る と小 さ くな る ．（シ ア シ ニ ン グ）こ の

た め
， 平 板近傍の 激 し く動 い て い て い る速 度勾 配 の 大 きな領域

で は 粘性 が小 さ くな り，平板 か ら 加 え られ る 運動量 が 内部 まで

伝 わ ら な い の で あ る．

　本研究で は，高分子溶液の 局所的な粘弾性特性も調 べ た ，そ

の 結 果，高速 に振 動 す る 平 板 問 で は 高 分子 溶 液 は 3 つ の 異 な る

力 学特 性 を持つ 領 域 が 形 成 さ れ る こ とが 分 か っ た ．こ れ に つ い

て は 講演時 に発表する．
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Fig．1　シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン した系 の 概 略図．上
．．
卜
．
平板 は

そ れ ぞ れ平 行 に位相 が π だ けず れ て振 動 す る．巨視 的

な 量 は x −Ut方 向に は 一様 で ある と し て ，1 次元 の 運 動

量保存式で 計算 され る ．各計算点で 必要 とさ れ る 局所応

力 は 各計 算 メ ッ シ ュ 間に 貼 り付 け られた 3次 元 の MD セ

ル で その 局所的な流 れ場 を基 に計算 され る．
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　　（a ）Polymer　melt 　　　　　（b）Newtonian
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Fig．2　高 分子 溶 液 （a）と ニ ュ
ー

トン 流 体 （b）の 流 速分 布

の 比 較．ニ ュ ートン 流体 の 粘性係数 に は 高分子溶液の 線

形 領 域 での 運動粘性係数 を用い た，各線 はそ れぞ れ異 な

る 時 間 で の 速度 分 布 を表 す．図 の 縦軸 は下 の 振 動 平板 か

らの 距離 を表 す．
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